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研究成果の概要（英文）：The particle method has no restriction on the particle arrangement, where 
the calculation is performed.  The purpose is, by using this feature, to develop the method to 
analyze the dynamics of the electronic state. In order to describe the time evolution of the 
electronic state, we have developed a new method to solve the time-dependent wave equation, using 
the Bohmian that is very compatible with the particle method. In this form, there is also numerical 
instability in the region, where the value of the wave function was very small. However, we have 
successfully solved these difficulties by a linear combination of the ground state and the other 
excited states, where there is no node． When the particles are, on the other hand, too densely or 
sparsely distributed, the accuracy in the particle method are degraded. This also solved, by dynamic




















































(1) 試験的な SPHでの固有状態の解析 
単純な原子について、密度汎関数法に基づく電子状態計算を H，He，Liなどの原子について
行った。手法に関する違いに注目して FDの結果と比較するため、粒子は等間隔に配置した。粒
子間隔は 𝛥𝑥 = 0.2 a. u.で一定とした。系の大きさは 163 a. u. の立方体である。なお比較は 1𝑠 
軌道エネルギーにて行った。(Liは一部 2𝑠 についても実施 [引用文献①]) 







左が SPH、右が FD での結果。 
 
図 2-2．HEMT デバイスの 𝐼-𝑉 特性。 
SPH の結果と FD での結果がほぼ一致し
ている。 
また半導体デバイス HEMT の動作について SPH を利用した結果を図 2-2 に示す。これも同












(3) Bohm 形式の活用による粒子の移動 
固有状態が決定された状態に、電子状態へ外部からの摂動が加わる場合を想定して、その電子
状態を解析する手法について検討を行った。この場合には時間に依存する Schrödinger 方程式
を解く必要がある。通常の時間発展の形式として数値計算上 𝛥𝑡 の間に波動関数 𝜓(𝑡) の時間






𝜓(𝒙, 𝑡) = 𝑅(𝒙, 𝑡)𝑒𝑆(𝒙,𝑡) として時間発展をさせる。こ
の形で時間依存の Schrödinger 方程式を解くと、
𝑆(𝒙, 𝑡) に関する Hamilton-Jacobi の古典的な運動
方程式および電子の密度 𝜌 = |𝜓|2  に関する連続
の式が得られる。違いはポテンシャル部分が古典的
























𝑅(𝒙, 𝑡)~0 で 𝛻2𝑅/𝑅 の計算をしなければならない
という問題がある。これを解決するために以下 2つ
の手法を導入した。これらの手法により時間発展に対して堅牢な解析法となることがわかった。 
① 非常に大きな 1 つの Gaussian 波束とスリット放出された干渉する波束との線形結合につい


















 上述の手法を用いて調和ポテンシャルの中での Gaussian 波束の運動について粒子法を用い
解析した。図 4は粒子の初期配置と波束の密度を表したものである。Gaussian 波束のある場所
にのみ粒子を配置した。また密度が高い領域に密に配置したものである。ポテンシャルの底を
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ルの底の位置は 𝑥 = 2 である。 
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